1.1.1 Propan mit Wasser 51
Tabelle 9‑15: Daten zur Strukturbestimmung von 51.

	Name:

Propanhydrat
	

	Formel:

(C3H8)8 (H2O)136
	

	Code:
pro4hy4m
	

	Kristall:
oligokristallin
	

	Ømax [mm]:
0,3
	

	Zuchttemperatur [K]:
271
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in ,  = -32° und 1 Run in ,  = -42°,  = 0° 740 Frames; d = 4,457 cm
	Raumgruppe:
 eq Fd\o(¯;3)m 
	
a [Å]
17,175(3)

	
	Z:
1
	
b [Å]
17,175(3)

	
	Volumen [Å3]:
5066,0(15)
	
c [Å]
17,175(3)

	Messtemperatur [K]:
123(2)
	Reflexe (Zelle):
1078
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
2,05–36,71
	(Zelle)[°]:
3,35–30,9
	
 [°]
90

	Vollständigkeit [%]:
100
	Dichte [gcm-3]:
0,919
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,097
	Daten/ Restraints/ Parameter
278/
0/
37

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
1,159

	Rmerge (vor/nach):
0,06/0,05
	Gewichtung:
0,0531
/
0,9764

	Transmission:
0,81/1,00
	R1 /wR2 (beob.):
0,0465
/
0,0935

	Reflexe(merged,cut):
372
	R1 /wR2 (alle):
0,0575
/
0,0985

	Unabhängige:
343
	

	Rint:
0,0699
	emin/max [eÅ-3] :
-0,132
/
0,342

	Details zur Zucht, Datenreduktion und Verfeinerung finden sich in Kapitel 6.


